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摘 要： 以 2，6⁃二氯⁃4⁃氨基吡啶为原料，两步合成了一种高能吡啶类含能化合物 N2，N6⁃二甲基⁃N2，N4，N6，3，5⁃五硝基⁃2，4，6⁃三
氨基吡啶（NNDP）。采用 X 射线单晶体衍射仪确定了目标化合物的晶体结构，通过核磁共振、傅里叶红外光谱、差示扫描量热仪对

其进行了结构测试与性能表征。结果表明，所得目标化合物的晶体属于单斜晶系，P 21/c 空间群，晶胞参数为 a=16.3215（17） Å，

b=7.9819（8） Å，c=13.1954（13） Å，V=1712.3（3） Å3，α=90 （6）o，β=95.093（3）o，γ=90 （7）o，Z=4。因为多个硝基和硝氨基的存在，

使得分子的整体空间比较拥挤、硝基之间的斥力相对较大，从而使其分解温度较低。然后，通过 EXPLO5 软件预测了其爆轰性能并

采用 BAM 标准方法进行了感度测定。发现其（NNDP：D=8762 m·s-1，p=34.5 GPa，IS=7.7 J）有着与 RDX 相当的爆轰性能和撞击

感度。
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0 引 言

含能材料是一种瞬时释放大量热和气体的特殊能

源材料，在航天航空、军事科学和民用爆破等领域有着

广泛的应用［1-5］。为了提高含能材料的能量水平，我们

通 常 会 在 骨 架 分 子 中 引 入 C—NO2、N—NO2、—N2、

—N3 等含能基团［6］。研究表明［7］，由于氮杂环中通常

存 在 N—N 键 、C—N 键 、N 􀰗 N 键 和 C􀰗 N 键 等 高 能

键，有利于提高含能材料的爆轰性能。此外，与传统的

苯环类含能分子相比，氮杂环硝基含能化合物具有高

密度和高爆轰性能等特点［8］，非常适合作为含能材料

主体骨架来设计和合成新型含能材料。目前，国内外

已经制备出许多著名的氮杂环含能材料，如 2，6⁃二氨

基⁃3，5⁃二 硝 基 吡 嗪⁃1⁃氧 化 物（LLM⁃105）［9］、黑 索 今

（RDX）［10］和 环 四 亚 甲 基 四 硝 胺（HMX）［11］等 。 其 中

RDX 和 HMX 由 于 具 有 优 异 的 综 合 性 能 ，目 前 已 经 实

现了工业化生产，并在混合炸药与推进剂领域得到了

广泛的应用。

吡啶作为一种典型的芳香族氮杂六元环，由于其

具 有 较 好 的 稳 定 性 ，在 含 能 材 料 领 域 受 到 广 泛 的 关

注［12-16］。 如 2，6⁃二 氨 基⁃3，5⁃二 硝 基 吡 啶（ANPy）［17］、

2，6⁃二氨基⁃3，5⁃二硝基吡啶⁃1⁃氧化物（ANPyO）［18-19］和

2，6⁃双（苦 氨 基）⁃3，5⁃二 硝 基 吡 啶（PYX）［20］等 吡 啶 类

炸 药 ，也 因 此 被 作 为 耐 热 含 能 材 料 而 受 到 广 泛 的 关

注。为了提高吡啶化合物的整体性能，一种行之有效

的方法是在吡啶环上引入一些含能基团，如硝基、硝胺

基等。硝基基团中的氧在释放能量的过程中将骨架中

的 C 和 H 氧化成 CO、CO2 和 H2O，同时释放大量的能

量。其中氧元素还可以改善氧平衡，提高化合物的密

度，使其具有优异的爆轰性能。吡啶环上 5 个碳原子

若连接 4 个及以上的硝基或硝胺基时，则会很大程度地

提高吡啶化合物的能量密度。由于吡啶中的碳含量偏

高，使得吡啶类含能材料的爆轰性能普遍低于 RDX。

为深入研究具有高爆轰性能的吡啶类含能材料，

我 们 自 主 设 计 、合 成 了 多 个 N—NO2 和 C—NO2 协 同

调 控 的 吡 啶 含 能 分 子 。 以 2，5⁃二 氯⁃4⁃氨 基 吡 啶 为 原

料 ，依 次 通 过 硝 硫 混 酸 硝 化 、甲 胺 溶 液 取 代 和 三 氟 乙
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酸/发烟硝酸体系硝化得到了多硝基吡啶类含能材料

N2，N6⁃二 甲 基⁃N2，N4，N6，3，5⁃五 硝 基⁃2，4，6⁃三 氨 基

吡啶（NNDP）。采用核磁共振、傅里叶红外光谱、差示

扫描量热和 X 射线单晶体衍射等对化合物 NNDP 进行

了 结 构 表 征 和 理 化 性 能 测 试 ，并 用 EXPLO5［21］对 化 合

物 NNDP 的爆轰性能进行预测，为含多硝基吡啶类含

能材料的制备与应用提供参考。

1 实验部分

1.1 试剂与仪器

试剂：2，5⁃二氯⁃4⁃氨基吡啶，乙腈（ACN），发烟硝

酸 ，浓 硫 酸 ，甲 胺 溶 液（40%），甲 醇 ，三 氟 乙 酸 酐

（TFAA），除了发烟硝酸和浓硫酸外其余试剂均采购自

国药集团化学试剂有限公司，分析纯。浓硫酸、发烟硝

酸采购于南京化学试剂股份有限公司，工业品，纯度大

于 98%。

仪 器 ：Avance Ⅲ 500MH 核 磁 共 振 仪 ，德 国

Bruker 公司；Nicolet IS⁃10 型傅里叶变换红外光谱仪，

德 国 Thermo Scientific 公 司 ；VarioEL Ⅲ 元 素 分 析 仪 ，

德 国 Elemantar 公 司 ；DSC 823e 差 示 扫 描 量 热 仪 ；

Micromeritics AccuPyc Ⅱ 1345 真空密度仪。

1.2 合成路线

N2，N6⁃二 甲 基⁃N2，N4，N6，3，5⁃五 硝 基⁃2，4，6⁃三
氨基吡啶（NNDP）的设计合成路线如 Scheme 1 所示。

以 2，6⁃二氯⁃4⁃氨基吡啶为原料，在 KNO3/H2SO4 的硝

化 体 系 中 硝 化 得 到 中 间 体 11，再 与 甲 胺 溶 液 进 行 取 代

反应制备得到中间体 22，最后将中间体 22 在 TFAA/发烟

HNO3 的 硝 化 体 系 中 进 行 硝 化 得 到 目 标 化 合 物

NNDP。

1.3 实验过程

1.3.1 2，6⁃二氯⁃4⁃氨基⁃3，5⁃二硝基吡啶（1）［22］

将 2，6⁃二氯⁃4⁃氨基吡啶（1.63 g，10.00 mmol）在

室温下溶于 20 mL 浓硫酸中，接着在 0 ℃搅拌下分批

加入硝酸钾（3.04 g，30.0 mmol）。待溶液澄清后，将

反应物加热至 50 ℃，在此温度下反应 4 h。反应结束

后倒入冰水中，接着将固体过滤，用水洗 涤 ，然 后 室 温

干 燥 ，得 到 2，6⁃二 氯⁃4⁃氨 基⁃3，5 二 硝 基 吡 啶（中 间

体 11），为黄色固体（产量：1.91 g，产率：76.2%），最后，

通 过 液 相 色 谱 对 其 纯 度 进 行 了 检 测 ，其 纯 度 为 96%。
1H NMR（DMSO⁃d6，500 MHz）δ：8.50（s，H，—NH）； 
13C NMR（DMSO⁃d6，125 MHz）δ：142.4，141.0， 
132.0；IR（ATR，ν/cm-1）： 3441， 3401， 3341， 3295， 
1621， 1608， 1525， 1465， 1355， 1254， 1211， 
1131， 969， 891， 832 cm-1。 Elemental analysis： 
anal. calcd for C5H2Cl2N4O4： C 23.74， H 0.80， N 
22.14； found C 22.71， H 0.86， N 22.09。

1.3.2 2，6⁃二甲胺⁃4⁃氨基⁃3，5⁃二硝基吡啶（2）
将 中 间 体 11（0.18 g，0.7 mmol）溶 于 20 mL 甲 醇

中 ，接 着 在 室 温 下 滴 入 0.18 mL 25% 甲 胺 溶 液 。 接

着，在室温搅拌 30 min 后，将反应混合物过滤，分别用

水 和 甲 醇 洗 涤 ，然 后 干 燥 得 到 2，6⁃二 甲 胺⁃4⁃氨 基⁃3，

5⁃二 硝 基 吡 啶（中 间 体 22），为 淡 黄 色 固 体（产 量 ：

0.16 g，产 率 ：95.3%），最 后 ，通 过 液 相 色 谱 对 其 纯 度

进 行 了 检 测 ，其 纯 度 为 92%。 1H NMR（DMSO⁃d6， 
500 MHz）δ：9.78（d， 2H， 2—NH），9.60（s，1H，

—NH2），9.36（s， 1H，—NH2），3.10（d，6H，2—CH3）； 
13C NMR（DMSO⁃d6，125 MHz）δ：162.2，160.1， 
151.3，28.81；IR（ATR，ν/cm-1）： 3407， 3331， 3292， 
2952，1606，1584，1541，1503，1411，1306， 1248， 
1213，1103，852，783 cm-1。Elemental analysis：anal. 
calcd for C7H10N6O4：C 34.71，H 4.16，N 34.70； 
found C 34.68， H 4.21， N 34.61。

1.3.3 N2，N6⁃二 甲 基⁃N2，N4，N6，3，5⁃五 硝 基⁃2，4，

6⁃三氨基吡啶（NNDP）
在冰盐浴搅拌下，向 7 mL 的 TFAA 中滴加 3 mL 的

发烟硝酸。然后将中间体 2（0.51 g，2.11 mmol）缓慢添

加到混酸中，加料完毕后将反应温度缓慢升至室温。在

室温反应 0.5 h 后，将反应液倒入冰水中，接着过滤洗涤，

最后通过柱层析分离（石油醚∶乙酸乙酯=20∶1）进行纯

化 ，得 到 白 色 固 体 N2，N6⁃二 甲 基⁃N2，N4，N6，3，5⁃五 硝

基⁃2，4，6⁃三 氨 基 吡 啶（NNDP）（产 量 ：0.38 g，产 率 ：

49.0%），最后，通过液相色谱对其纯度进行了检测，其纯

度为 98%。1H NMR（DMSO⁃d6， 500 MHz）δ：6.89（s，

Scheme 1　Synthetic route of compound NNDP
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2H，—NH2），3.55（s，6H，2—CH3）；13C NMR（DMSO⁃d6，

125 MHz）δ： 148.3， 136.3， 120.0， 30.9； IR（ATR， 
ν/cm-1）：3586，3436，2957，1606，1565，1545，1531，

1471，1447，1351，1306，1282，1248，1190，1153， 
1031， 992， 942， 897， 830， 791 cm-1。 Elemental 
analysis：anal. calcd for C7H7N9O10：C 22.29，H 1.87， 
N 33.42； found C 22.23， H 1.95， N 33.49。

1.4 结构与性能测试

单晶结构测试：将化合物 NNDP 溶于乙腈（ACN）

中，过滤后取大约 2 mL 溶液置于干净的小玻璃瓶中，

于 室 温 下 缓 慢 挥 发 溶 剂 ，3 d 后 得 到 淡 黄 色 透 明 晶 体

NNDP·ACN。用单晶衍射仪对 0.22 mm×0.20 mm×
0.12 mm 的晶体进行结构分析。

热性能测试：利用差示扫描量热仪（DSC）测定化合

物 NNDP 的热分解行为，氮气气氛（流速 30 mL·min-1），

加热速率为 10 ℃·min-1，温度范围为 30~400 ℃。

性能计算：运用密度泛函理论中的 B3LYP 基组［21］

对 化 合 物 NNDP 的 生 成 焓 进 行 理 论 计 算 ；运 用 EXP⁃
LO5（V6.05.04）软 件 对 化 合 物 NNDP 的 爆 速 和 爆 压

进行理论计算。

感度测试：按照 BAM 测试标准［23］，在相应测试条

件 ：药 量（30±1） mg，落 锤 质 量 2 kg，环 境 温 度 10~
35 ℃，相对湿度不大于 80% 下，测试化合物 NNDP 的

撞击感度和摩擦感度。

2 结果与讨论

2.1 合成条件分析

化 合 物 11 的 初 始 产 率 只 有 32.2%，为 进 一 步 提 高

该化合物的产率，对其反应条件（反应温度、反应时间、

硫酸体积和硝酸钾用量）进行探究，不同反应条件下化

合物 11 的产率结果如表 1~4 所示。此外，还对制备化

合物 NNDP 的硝化条件进行了筛选。

首先对反应时间进行选择，在反应温度（25 ℃）、

硫酸体积（10 mL）和硝酸钾用量（30.0 mmol，3.04 g）
保持不变时，探究了不同反应时间（2，4，6，8 和 10 h）

下化合物 11 的产率变化，结果如表 1 所示，可以发现随

着反应时间的延长，产率先是提高再趋于平缓，最佳反

应时间为 6 h。

随 后 ，在 选 取 反 应 时 间 6 h、10 mL 硫 酸 和

30.0 mmol，3.04 g 硝 酸 钾 的 条 件 下 ，研 究 反 应 温 度

（25，40，50，60 ℃和 70 ℃）对产率的影响。由表 2 可

以看出，60 ℃之前产率随着温度的升高而增加，当温

度升至 60 ℃时产率最高，为 47.7%，但温度进一步升

高到 70 ℃，其产率略有下降。

然后，在反应时间（6 h）、反应温度（60 ℃）和硝酸

钾用量（30.0 mmol，3.04 g）不变的情况下，探究不同

硫酸体积（5，10，15，20，25 和 30 mL）对化合物 11 的收

率影响，结果如表 3 所示，当硫酸体积从 5 mL 提升至

20 mL 时 ，产 率 由 47% 明 显 提 升 至 70.1%，将 硫 酸 体

表 2　反应温度对产物收率影响

Table 2　The impact of reaction temperature on product yield

m（KNO3）

/ g

3.04

reaction 
time / h

6

V（H2SO4）

/ mL

10

yield with different 
reaction temperature/%
25
38.8

40
41.6

50
45.7

60
47.7

70
43.2

  Note： m（KNO3） is amount of the  potassium nitrate， V（H2SO4） is volume of 
the H2SO4.

表 1　反应时间对产物收率影响

Table 1　The impact of reaction time on product yield

m（KNO3）

/ g

3.04

reaction 
temperature
/ ℃

25

V（H2SO4） 

/ mL

10

yield with different reaction 
time / %
2
26.5

4
32.2

6
38.6

8
37.9

10
38.5

表 4　硝酸钾用量对产物收率影响

Table 4　The effect of potassium nitrate amount on product yield

V（H2SO4） / mL

20

reaction time / h

6

reaction temperature / ℃

60

Yield with different amount of KNO3 / %
2.02
31.2

2.53
57.4

3.04
71.1

3.55
76.2

4.05
76.8

5.07
76.4

表 3　浓硫酸体积对产物收率影响

Table 3　The effect of concentrated sulfuric acid volume on product yield

m（KNO3） / g

3.04

reaction time / h

6

reaction temperature / ℃

60

yield with different volume of H2SO4 / %
5
23.8

10
47.7

15
59.1

20
70.1

25
70.8

30
70.3
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积 继 续 提 升 至 30 mL，化 合 物 11 的 产 率 趋 于 平 衡 ，因

此，浓硫酸的最佳用量为 20 mL。

最后，在反应时间（6 h）、反应温度（60 ℃）和硫酸

体 积（20 mL）不 变 的 情 况 下 ，探 究 不 同 KNO3 用 量

（2.02（20.0 mmol），2.53（25.0 mmol），3.04（30.0 mmol），

3.55（35.0 mmol），4.05（40.0 mmol）和5.07（50.0 mmol）g）
对化合物 11 的收率影响，结果如表 4 所示。当 KNO3 的

用量从 2.02 g 提升至 3.55 g 时，产率由 31.2% 提升至

76.2%，当 KNO3 用 量 提 升 至 4.05 g 时 ，化 合 物 11 的 收

率趋于平缓，所以 KNO3 的最佳用量为 3.55 g。

综 上 ，中 间 体 11 的 最 优 反 应 条 件 为 反 应 温 度

60 ℃ 、反 应 时 间 6 h、硫 酸 体 积 20 mL 和 KNO3 用 量

3.55 g，此时产率最高，为 76.2%。

苯环的甲氨基化合物很容易通过硝化反应转化为

硝胺基衍生物，而吡啶环由于具有很强的吸电子作用，

很 难 转 化 为 硝 胺 基 衍 生 物 。 采 用 HNO3/Ac2O、发 烟

HNO3/98% H2SO4、H2SO4/KNO3 等 几 种 硝 化 体 系 对

化合物 22 进行硝化都无法得到目标产物。随后使用更

强的硝化体系三氟乙酸酐（TFAA）/发烟 HNO3 对化合

物 22 的甲胺基进行硝化，得到了目标产物 NNDP，收率

为 54.9%。此外 ，该硝化体系还将 4 号位的氨基硝化

为硝氨基（Scheme 2）。

2.2 晶体结构及分析

化 合 物 NNDP·ACN 的 晶 体 结 构 、非 共 价 相 互 作

用 图 、Hirshfeld 表 面 和 2D 指 纹 图 以 及 原 子 间 相 互 作

用 比 例 图 如 图 1 所 示 ，晶 体 NNDP·ACN 的 氢 键 键 长

和 键 角 见 表 5，晶 体 NNDP·ACN 的 部 分 键 长 键 角

见表 6。

化 合 物 NNDP·ACN 的 晶 胞 中 存 在 3 种 氢 键

（图 1、表 5）：一是—NH 上的 H（7）与乙腈中的 N（10）

形成的 N（7）—H（7）…N（10），其键长为 2.824（7）Å，

键角为 141°；另外两种分别为甲基中的 H（6B、7C）与

硝基上的 O（4）、O（1）形成的 C（6）—H（6B）…O（4）、

C（7）—H（7C）…O（1），键长键角分别为 3.217（5）Å、

3.236（5）Å 和 160°、124°。从图 1e 和图 1f 的原子间相

互作用比例可以发现 ，H—O 键对弱相互作用的贡献

最 大 ，为 51.9%。 由 于 这 些 多 种 氢 键 的 存 在 使 得

NNDP·ACN 分 子 电 荷 分 布 更 为 均 匀 ，可 以 降 低 其 感

度 ，使 得 它 的 撞 击 感 度 和 摩 擦 感 度 略 低 于 RDX 和

HMX。

由表 6 化合物 NNDP·ACN 的部分化学键长和键

角 所 知 ，吡 啶 环 上 的 碳 碳 的 键 长 为 1.383～1.396 Å，

介 于 C—C 单 键（1.540 Å）和 C􀰗 C 双 键（1.340 Å）之

间 ；C—N 为 1.319 Å 和 1.326 Å，介 于 C—N 单 晶

（1.47 Å）和 C􀰗N 双键（1.28 Å）之间。表明吡啶环上

原子电子云重叠程度较深，有利于结构的稳定性。此

外，硝基中的 N—O 键键长也存在较大差异。电子云

环境对硝基中 N—O 键的键长也有一定的影响，例如

N（6）—O（3）、N（8）—O（5）和 N（9）—O（8）的键长为

1.206 Å、1.206 Å 和 1.201 Å，N（6）—O（4）、N（8）—O（6）
和 N（9）—O（7）的键长为 1.213，1.27 Å 和 1.219 Å。这

主要是因为该化合物是一个多硝基化合物，受到领位

硝基或硝胺基的影响，使得硝基附近的电子云分部更

为紧密，从而使同一硝基中 N—O 键的键长区别较大。

此外，由于 N—O 键方向的不同，也使得同一硝基上的

两个 N—O 键键长存在差异。

2.3 热稳定性能

采用 DSC 和 TG 对化合物 NNDP 的热分解性能进

行 了 测 试 ，结 果 如 图 2 所 示 。 从 图 2 中 可 以 看 出 ，

NNDP 存在一个尖锐的放热峰，表现出一个快速的分

解放热过程，其热分解起始温度为 124.6 ℃，峰值温度

为 124.9 ℃，通过曲线积分计算得到化合物 NNDP 的

放 热 量 为 1041 J·g-1；由 TG 曲 线 可 知 ，NNDP 在

126.1 ℃因分解而发生失重 ，并且发生失重的温度与

DSC 曲线中的初始分解温度相一致。

2.4 爆轰性能与感度分析

为 进 一 步 分 析 化 合 物 NNDP 的 爆 轰 性 能 ，采 用

EXPLO5 软件［18］计算得到了 NNDP 的理论爆轰性能，

Scheme 2　The reaction mechanism of compound NNDP
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所得结果列于表 7。

由表 7 可知，化合物 NNDP 的密度为 1.88 g·cm-3，

由于多硝基的存在，化合物 NNDP 展现出较高的氮氧

含 量（75.84%），拥 有 与 RDX 相 当 的 爆 轰 性 能 。 由 于

两个 N—硝基甲氨官能团中甲基的存在，使得 NNDP
的碳含量偏高并密度偏低，从而影响其爆速。为了追

求具有高爆轰性能的高能化合物，可尝试在取代反应

图 1　化合物 NNDP·ACN 的晶体结构图（a）、晶体堆积方式（b、c）、非共价相互作用分析（d）、（e）NNDP·ACN 的 Hirshfeld 表面和

2D 指纹图和（f）原子间相互作用比例

Fig.1　Crystal structure （a）， crystal packing （b、c）， non⁃covalent interaction analysis （d）， （e） Hirshfeld surface and 2D finger⁃
print plots of NNDP·ACN and （f） individual atomic contacts percentage contribution of NNDP·ACN

表 5　化合物 NNDP·ACN 氢键的键长和键角

Table 5　 Hydrogen bonds lengths and angles of compound 
22·DMF

D—H…A

N（7）—H（7）…N（10）

C（6）—H（6B）…O（4）

C（7）—H（7C）…O（1）

d（D—H）

/ Å
0.8600
0.9600
0.9600

d（H…A） 
/ Å
2.1000
2.3000
2.6000

d（D—A） 
/ Å
2.824（7）

3.217（5）

3.236（5）

∠（DHA） 
/ （°）
141.00
160.00
124.00

表 6　化合物 NNDP·ACN 的部分化学键长和键角

Table 6　 Selected bond lengths and bond angles of com ⁃
pound NNDP·ACN

bond

C（1）—C（2）

C（2）—C（3）

C（3）—C（4）

C（4）—C（5）

C（1）—N（1）

C（5）—N（1）

N（6）—O（3）

N（6）—O（4）

N（8）—O（5）

N（8）—O（6）

N（9）—O（8）

N（9）—O（7）

bond lengths 
/ Å

1.396（5）

1.390（5）

1.383（4）

1.391（4）

1.319（4）

1.326（4）

1.205（4）

1.213（4）

1.204（4）

1.218（4）

1.201（4）

1.219（4）

bond

C1—N1—C5

N3—N2—C5

N3—N2—C6

C5—N2—C6

O1—N3—O2

O1—N3—N2

O2—N3—N2

N5—N4—C1

N5—N4—C7

C1—N4—C7

O9—N5—O10

C1—C2—C3

bond angle 
/ （°）

119.9（3）

116.3（2）

115.4（3）

121.2（3）

125.7（3）

117.0（3）

117.4（3）

118.2（3）

117.9（3）

122.1（3）

125.7（4）

119.2（3）
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中用氨水取代甲胺溶液，从而降低目标化合物的碳含

量来提高爆轰性能。

此外，通过 BAM 跌落锤试验和 BAM 摩擦试验，分

别对化合物 NNDP 的撞击感度（IS）和摩擦感度（FS）进

行 分 析 ，结 果 表 明 ，化 合 物 NNDP 表 现 出 较 高 的 机 械

感 度（IS=7.7 J，FS=180 N），这 是 因 为 多 硝 基 的 存 在 ，

使得官能团之间的斥力增加，从而降低了 NNDP 的稳

定 性 。 此 外 ，晶 格 中 分 子 以 交 叉 堆 积 的 方 式 排 列

（图 1），当受到外力撞击时，可以通过层间滑动来卸掉

一部分冲击力，因此有着略低于 RDX 和 HMX 的感度。

3 结 论

（1）以 2，6⁃二 氯⁃4⁃氨 基 吡 啶 为 原 料 ，依 次 经 过 硝

化、取代和硝化等反应制备了多硝基和硝胺基团协同

调 控 的 吡 啶 类 高 能 化 合 物 NNDP。 在 尝 试 了 多 种 硝

化体系后，发现 TFAA/发烟硝酸硝化体系可以成功将

甲氨转化为 N⁃硝基甲氨衍生物，同时也将 4 号位的氨

基硝化成硝胺基团。

（2）所得化合物 NNDP·ACN 属于单斜晶系，P21/c

空 间 群 ，在 晶 胞 中 有 4 个 分 子 ，a=16.3215（17） Å，

b=7.9819（8） Å，c=13.1954（13） Å，V=1712.3（3） Å3，

α=90 （6）o，β=95.093（3）o，γ=90 （7）o；在 296 K 时具有

1.623 g·cm-3 的 晶 体 密 度 。 从 结 构 中 可 以 发 现 ，由 于

吡啶环中存在多个硝基，使得硝基之间的斥力较大，从

而 降 低 了 NNDP 的 热 稳 定 性 ，同 时 使 其 感 度 与 RDX
相当。

（3）较高的氮氧含量（75.84%）和较多的 C—NO2/
N—NO2 使 得 化 合 物 NNDP 具 有 与 RDX 相 当 的 爆 轰

性能，其理论爆速爆压分别为 8762 m·s-1 和 34.5 GPa。

此外，通过标准 BAM 法测得其的撞击感度为 7.7 J。
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Table 7　 Comparison of physiochemical properties between 
compound NNDP and other energetic materials

compound

NNDP
RDX［24］

HMX［24］

ρ

/ g·cm-3

1.88
1.82
1.91

ΔHf

/ kJ·mol⁃1

286.99
70.30
74.00

Tp

/ ℃
124.6
204.0
287.0

D
/ m·s-1

8762
8795
9144

p
/ GPa
34.5
32.6
39.0

IS
/ J
7.7
7.5
7.4

FS
/ N
180
120
120
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ed heat of formation. Tp is thermal decomposition temperature deter⁃
mined by DSC exothermal peak at 10 ℃ ·min-1. D is calculated deto⁃
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图 2　化合物 NNDP 的 DSC 和 TG 曲线

Fig.2　DSC and TG curves of compound NNDP
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Synthesis and Properties of N2，N6⁃Dimethyl⁃N2，N4，N6，3，5⁃Pentanitro⁃2，4，6⁃Pyridinetriamine

ZHANG Rong⁃zheng， LU Ming， XU Yuan⁃gang
（School of Chemical Engineering， Nanjing University of Science & Technology， Nanjing 210094， China）

Abstract： A pyridine energetic molecule， N2，N6⁃dimethyl⁃N2，N4，N6，3，5⁃pentanitro⁃2，4，6⁃pyridinetriamine （NNDP）， has been 
synthesized in two steps from 4⁃amino⁃2，6⁃dichloropyridine. The process was found to be effective and simple. The structure of this 
compound is characterized by 1H and 13C NMR， FT⁃IR and DSC. The crystal structure of this compound is characterized by X⁃ray 
single crystal diffraction. Results shows that compound NNDP belongs to the monoclinic space group P 21/c， a=16.3215（17） Å， 
b=7.9819（8） Å， c=13.1954（13） Å， V=1712.3（3） Å3， α=90（6）o， β=95.093（3）o， γ=90（7）o， Z=4. The presence of multiple ni⁃
tro and nitramine groups contributes to a low decomposition temperature. Its detonation performance was predicted using EXP⁃
LO5， and sensitivity testing was conducted using the BAM standard method.It was found that the detonation performance and im ⁃
pact sensitivity of NNDP（D=8762 m·s-1， p=34.5 GPa， IS=7.7 J） are comparable to those of RDX.
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